











して広く利用されている Ce3+:Y3Al5O12において，Al の一部を Ga 置換することによって起きる
消光を，Ce3+:Y3Al5-xGaxO12の光伝導度測定を行うことで解明した。その機構は Ga濃度の増加に
伴い，伝導帯が低エネルギーシフトすることによって，Ce の 4f から 5d 準位に励起された電子
が伝導帯へ移動する光イオン化であった 1)。上田らは，この光イオン化による電子移動が長残光
蛍光体にとって重要な機構であると考え，青色蓄光可能な Ce3+-Cr3+:Y3Al2Ga3O12長残光蛍光体を










置間相互作用法(Configuration Interaction Method)に基づく相対論 DVME法 3)による電荷移動遷移
エネルギーの計算， 及びその計算条件の最適化を目的として， α-Al2O3中の種々の遷移金属イ









7原子クラスターを構築し， Al3+イオンを種々の 3価遷移金属イオン(Sc3+, Ti3+, V3+, Cr3+, Mn3+, 
Fe
3+
) に置換した。 密度汎関数理論と LCAO近似に基づく相対論 DV-Xα分子軌道法，及び，配
置間相互作用法に基づく相対論 DVME法により，価電子帯上端に対応する最も高エネルギーの







【結果と考察】報告されている実験値 5, 6)および本研究で最適化された条件で計算された LMCT
エネルギーから、エネルギーダイアグラムを構築した。その結果から LMCT エネルギーが報告
されている実験値，エネルギー変化の傾向を共に，非常によく再現していた。CDC，および，
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